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 要　　旨
　カーボンナノチューブは構造によって電気的性質が金属的にも半導体的にもなる性質
やそのヤング率が極めて大きなことが知られており、実験や数値計算が数多く行われて
いる。それらにより構造ごとのバンド構造が解析されており、また、誘電関数がいくつ
かの構造に対し解析され始めている。誘電関数の解析により、カーボンナノチューブの
誘電関数の虚部は軸方向の電場に対し強いピークを持つことが分かっている。しかし従
来の解析はひずみの無い平衡状態を対象としており、また、誘電関数に関してはチュー
ブ間距離が小さな系に対してだけ解析が行われており、ひずみのある系やチューブ間距
離が大きな系については解析されていない。そこで本研究では量子力学に基づいた第一
原理計算を用いて、三種類のカーボンナノチューブに関してひずみによるバンド構造お
よび誘電損失を表す誘電関数の虚部を解析し、また、チューブ間距離による誘電損失へ
の影響を調べた。さらに、第一原理計算において用いるパラメーターの一つであるカッ
トオフエネルギーについてもその妥当性を検討した。
　本研究ではまず、シミュレーションにおいて使用する第一原理計算のパラメータの値
を選出する計算を行い、その結果得られた値を用いてカーボンナノチューブの解析を行
った。圧縮によるカーボンナノチューブの各構造は、緩和計算した後、軸方向に圧縮ひ
ずみを連続的に与えることによって求めた。そして、求めた各ひずみ下における構造に
対しバンド構造と誘電関数を求め、その変化を調べた。さらに誘電関数に関しては、チ
ューブ間距離が小さな系と大きな系について比較を行った。これらの結果、以下のよう
な結論を得た。
　圧縮による最近接原子間距離の変化に依存した、エネルギー準位の変動が特に価電子
帯において生じる。さらに、半導体的なカーボンナノチューブはひずみにより半導体的
性質を失う可能性がある。誘電関数の虚部はひずみによる価電子帯、伝導帯の変化に対
応して変化し、特に高エネルギー域のピークは伝導帯の変化に対応して変化する。また、
低エネルギー域のピークはチューブ間相互作用により生じる。従来の誘電関数の研究で
用いられていたカットオフエネルギーは低く、その値を用いた場合、チューブの原子数
によっては一部正確に求められない場合がある。
